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タンパク質の電子状態計算 
Electronic state calculation of proteins 
 










ある。そこで擬カノニカル局在化軌道(QCLO)法を利用した自動計算 Python プログラム 






行った。EDA 法に基づく相互作用エネルギー解析ツールを ProteinDF および QCLObot に実
装した。grid-free 法を用いることにより、密度汎関数法における交換相関エネルギー成分を算
出できることが特長である。アミノ酸残基や主鎖・側鎖ごとの相互作用エネルギーを算出し、得
られた相互作用エネルギーをヒートマップにより可視化するようにした。低分子および小規模タ
ンパク質の電子状態計算を行い、デバッグ・テスト計算を行った。今後、様々なタンパク質の相
互作用エネルギー解析計算を行い、有用性を確かめていきたい。 
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